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Résumé en
anglais
Metabolomics is defined as an integrative approach consisting in the comprehensive
analysis of all of the small molecules of a biological system (the "metabolome"). The
main objective of metabolomics in medecine is to discover metabolic biomarkers for
diseases. Mass spectrometry (MS) coupled to liquid or gas chromatography is
amongst major analytical tools used in metabolomics. However, the holistic approach
used in metabolomics requires very good performances of the analytical system
(chromatographic column and MS equipment) and the use of non-conventional
validation strategies. Metabolomics workflow can be divided in three main steps:
sample preparation, MS data acquisition and processing, and statistical analysis.
Processing of the "raw" data (obtained after MS acquisition) is mostly required to
normalise chromatographic conditions and to carry out accurate quantification of MS
features. Features resulting from this processing may be identified later. The
statistical analyses include typically multivariate techniques such as supervised and
non-supervised methods. Supervised methods make use of the response variable
(e.g., case/control) for model construction while non-supervised methods do not use
this piece of information. When the study is focused on a particular set of
metabolites, targeted metabolomics could be an interesting alternative to the holistic




La métabolomique désigne l’approche intégrative consistant à analyser de façon
globale l’ensemble des petites molécules (métabolites) d’un système biologique
(appelé « métabolome »). L’objectif principal de la métabolomique en médecine est la
découverte de biomarqueurs métaboliques des maladies. La spectrométrie de masse
(MS) couplée à la chromatographie en phase gazeuse ou liquide fait partie des
techniques analytiques majeures utilisées en métabolomique. Cela étant, l’approche
holistique requise par la métabolomique nécessite de très bonnes performances
analytiques (colonne chromatographique et équipement de MS) et des stratégies de
validation non conventionnelles. Le déroulement de l’analyse métabolomique peut
être articulé en trois parties : préparation des échantillons, acquisition des données
de MS et traitement associé, et enfin analyse statistique. Le traitement des données
« brutes » (obtenues après l’acquisition en MS) est requis afin de normaliser les
conditions chromatographiques, et de mener à bien la quantification des signaux de
MS. Ces signaux résultant du traitement peuvent être identifiés ultérieurement.
L’analyse statistique comprend typiquement des méthodes supervisées et non
supervisées. Les méthodes supervisées tirent parti de la connaissance préalable de la
variable-réponse (par exemple, cas/témoin) pour construire le modèle explicatif,
tandis que les méthodes non-supervisées n’utilisent pas cette information. Lorsque
l’étude est axée sur un sous-ensemble particulier de métabolites, une analyse
métabolomique ciblée peut être une alternative intéressante à l’approche holistique,
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